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 Co2MnSi/GaAs(001)هاي مطالعه قطبش اسپيني و خواص الکتروني پيوندگاه
 

  2و ماریا پرسي 1، هادي اکبرزاده1فر، سيد جواد هاشمي1ناهيد قادري
داًـکذُ فيضيک، داًـگاُ كٌؼتي اكفْاى . 1

گشٍُ فيضيک، داًـگاُ تشيؼت، ايتاليا . 2
 

 چکيده
 فلضي تشاي کاستشد دس كٌؼت اػپيٌتشًٍيک کِ دس آى کويت اكلي دس تشاتشي، اػپيي اكيت ًينتِ ػلت داؿتي خ Co2MnSiآلياط َّيؼلش اخيشاً

فلضي سػاًا کِ دس آًْا هاّيت ًينآل تا ًينتشسػي اثشات ػغح هـتشک ٍ عشاحي ػغَح هـتشک ايذُ. تاؿذ، هَسد تَخِ قشاس گشفتِ اػتّا هيحاهل

Co2MnSi دس ايٌدا خَاف الکتشًٍي ٍ هغٌاعيؼي . ئض اّويت اػتحفظ ؿَد تشاي اّذاف كٌؼتي تؼياس حاCo2MnSi/GaAs(001)  تا هحاػثات

ّوثؼتگي اسائِ ؿذُ  -تشاي اًشطي تثادلي GGAاٍليِ کَاًتَهي دس چاسچَب ًظشيِ تاتؼي چگالي اػپيٌي ٍ تا اػتفادُ اص سٍؽ ؿثِ پتاًؼيل ٍ تا تقشية 

دس  MnMn يک لايِ اضافي  Siتِ خاي  Mnس ًظش گشفتِ ؿذ کِ دس آى تا خايگضيي کشدى د As MnMn-دس ايي هحاػثات تٌْا پيًَذگاُ . اػت 

ّاي ػغح هـتشک دسگاف حالت اقليت اػپيٌي هـاّذُ ّا تؼذاد کوي اص حالتدس ًوَداس ًَاسّاي اًشطي ٍ هٌحٌي چگالي حالت. پيًَذگاُ ايداد کشدين 

،  دس ػيؼتن ٍخَد داسد کِ ًؼثت تِ هقذاس تدشتي، % 90تا ايي ٍخَد قغثؾ اػپيٌي تالايي، . تاؿٌذهيگضيذُ ّاي ٍاقغ دس پيًَذگاُ خايؿذ کِ تش سٍي اتن

ُ ّوچٌيي ًاپيَػتگي ًَاسي ٍ ًوَداس ػذ ؿاتکي دسهحل پيًَذگاُ تشاي دٍکاًال اػپيٌي اکثشيت ٍ اقليت ب. ، تِ هيضاى قاتل تَخْي افضايؾ يافتِ اػت% 12

.  دػت آهذ

ًين سػاًا /، هشصهـتشک ًين فلض Co2MnSiط َّيؼلش    هحاػثات اتتذا تِ ػاکي، تکٌيک ؿثِ پتاًؼيل، آليا: هاي کليديواژه
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Abstract:Co2MnSi Heusler alloy, due to its half metallic properties and its potential applications in spintronic industry has 

attracted substantial attractions in recent years. Investigation of the interface properties of this alloy with well known 

semiconductors, such as GaAs, is of special interest. Hence, we studied the electronic and magnetic properties of 

Co2MnSi/GaAs (001) heterojunction by using spin density functional ab-initio method. The electron core interaction was 

approximated by pseudo potential method and the exchange correlation energy was calculated within Generalized Gradient 

Approximation (GGA). We limited our calculation to MnMn-As interface that was constructed by substituting Si with Mn 

atom. By examining the energy band and density of state curves we found out that a few interface states exist in the minority 

energy gap. However, the calculated spin polarization is 90%, much higher than the experimental 12% value. Furthermore, the 

band alignments were extracted for minority and majority spin channels. 
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مقدمه 

Co2MnSi  ِدس صهشُ آلياطّاي َّيؼلش قشاس داسد کِ ت

ػلت داسا تَدى خاكيت ًين فلضي ٍ دهاي کَسي تالا 

ّاي اػپيي اخيشاً تشاي کاستشد تِ ػٌَاى هٌثغ تضسيق حاهل

قغثيذُ دس كٌؼت اػپيٌتشًٍيک تؼياس هَسد تَخِ قشاس 

فلضي ايي تشکية اص خاكيت ًين. ]1،2[گشفتِ اػت 

ّاي اػپيٌي اًشطي تشاي تٌْا يکي اص حالتٍخَد گاف 

دس ػغح فشهي % 100گيشد کِ قغثؾ اػپيٌي ًـأت هي

هکؼثي هشکض  Co2MnSiػاختاس . ؿَدآى سا هَخة هي

سػاًاّاي هؼوَل دس ػغحي ٍ ًضديک تِ ػاختاس اکثش ًين

سٍ تش سٍي آًْا قاتل اص ايي .كٌؼت الکتشًٍيک اػت

تَاًٌذ تأثيش سک هياها اثشات ػغح هـت .تاؿذهي سؿذ

هخشب تش خاكيت ًين فلضي داؿتِ تاؿٌذ، لزا عشاحي 

سػاًا ٍ تشسػي خَاف ًين -فلضػغح هـتشک هٌاػة ًين

سؿذ  . ػضايي تشخَسداس اػتالکتشًٍي آى اص اّويت تِ

Co2MnSi  تش سٍيGaAs  اخيشاً  ]001[دس خْت

ّا گضاسؽ ؿذُ اػت اها هتاػفاًِ تِ ػلت ٍخَد ًاکاهلي

 (% 12تٌْا  )ؿذ ، قغثؾ اػپيٌي تالايي هـاّذُ ًـذ دس س

هـتشک تيي  (001)تٌاتش ايي تش آى ؿذين تا ػغح . ]3[

Co2MnSi  تاGaAs ِػاصي ًوَدُ ٍ تا اػتفادُ سا ؿثي

اص هحاػثات هثتٌي تش  اكَل اٍليِ کَاًتَهي ٍ تشسػي 

خَاف الکتشًٍي، ػغح هـتشک هٌاػة تشاي حفظ 

کاس حاضش ًتايح . تضًين خاكيت ًين فلضي سا حذع 

. ّاػت حاكل اص تشسػي يکي اص پيًَذگاُ

 

رهيافت محاسباتي 

ٍ تا تقشية  ]4[هحاػثات  ها تش پايِ ًظشيِ تاتؼي چگالي 

 -، تشاي اًشطي تثادليGGAگشادياى تؼوين يافتِ، 

کِ اص سٍؽ  ]PWscf ]5ّوثؼتگي ٍ تا اػتفادُ اص کذ 

 اص آًدائي. دُ اػتکٌذ اًدام ؽؿثِ پتاًؼيل اػتفادُ هي

کِ پيًَذّاي ؿيويايي ٍ اکثش سفتاسّاي فيضيکي اص 

گيشًذ لزا دس ايي سٍؽ هي ّاي ٍالاًغ ًـاتالکتشٍى

 يَى دس ًضديکي ّؼتِ تقشية صدُ -پتاًؼيل الکتشٍى

 ؿَد کِ ػلاٍُ تش آًکِ ػشػت هحاػثات سا تالا هي 

ّا دس تشد تشاي هغالؼِ خَاكي کِ اص سفتاس الکتشٍىهي

ؿثِ . تاؿذپزيشًذ، هٌاػة هيًضديکي ّؼتِ تأثيش ًوي

ّاي اص ًَع تؼياس ًشم دس ايي هحاػثات تِ کاس پتاًؼيل

گشفتِ ؿذُ اػت ٍ تَاتغ هَج الکتشًٍي تَػيلِ هدوَػِ 

. اًذسيذتشگ تؼظ دادُ ؿذُ 35اهَاج تخت تا اًشطي قغغ 

هٌغقِ اٍل تشيلَئي اتشػلَلي کِ ػغح هـتشک سا 

 (8 8 1)پک -تا ػلَل تٌذي هٌخَسػت کٌذهي  تَكيف

ّاي الکتشًٍي تِ تٌذي ؿذ ٍ تشکية حالتتقؼين ]6[

گيشي ضوٌاً اًتگشال. اًدام ؿذ ]6،7[سٍؽ ًقاط ٍيظُ 

ٍ  Co2MnSiدس هٌغقِ اٍل تشيلَئي تشاي  kسٍي ًقاط 

ٍ تا  ]smearing ]8ػغح هـتشک تِ سٍؽ اػويشيٌگ، 

 .اًدام ؿذُ اػت 01/0ؿذگي پْي

 

ر سطح مشترک ساختا

ٍػيلِ ُ ب Co2MnSi/GaAs(001)ػغح هـتشک 

اتن کِ هحَسّاي آى  29يک ػاختاس تتشاگًَال حاٍي 

45 ُاًذ ًؼثت تِ هحَسّاي ػاختاس هکؼثي چشخيذ

کِ دس آى پاساهتش ؿثکِ دس كفحِ   (1ؿکل )ػاختِ ؿذ 

Co2MnSi  ِهؼاٍي تا پاساهتش ؿثکGaAs  اًتخاب

اساي ػاختاس دس حالت اًثَُ د Co2MnSi.ؿذ 

 67/5کشيؼتالي هشکض ػغحي تا پاساهتش ؿثکِ تدشتي 

کِ تؼياس ًضديک تِ پاساهتش ؿثکِ  ]3[تاؿذ آًگؼتشٍم هي

GaAs ،65/5 پاساهتش ؿثکِ هحاػثاتي . آًگؼتشٍم، اػت

Co2MnSi  آًگؼتشٍم تِ دػت آهذ کِ  64/5حذٍد

تش اص پاساهتش ًضديک تِ هقذاس تدشتي اها تؼياس کَچک

ايي تفاٍت . آًگؼتشٍم اػت GaAs ،74/5ٍسي ؿثکِ تئ

ػاصي ها تا هؼاٍي گشفتي کِ دس ؿثيِ گش آى اػتتياى

تا هقذاس ًظيش دس  Co2MnSiپاساهتش ؿثکِ دس كفحِ 

GaAs ًين فلض سا ػولاً تحت تٌؾ تؼياس تضسگتش اص ،

کِ دس ًظش  دس هقاتل اص آًدائي. دّينٍاقؼيت قشاس هي

هَخة اػوال تٌؾ  GaAsگشفتي پاساهتش ؿثکِ تدشتي 

ؿَد، لزا دس ايي هحاػثات کوتشي ًضديک تِ تدشتِ هي
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پايِ . دس ًظش گشفتِ ؿذ GaAsپاساهتش ؿثکِ تدشتي 

GaAs ِّاي آى تذٍى تغييش تاقي ثاتت ٍ فاكلِ تيي لاي

تا تْيٌِ کشدى  Co2MnSiّاي هاًذ ٍ فاكلِ تيي لايِهي

کِ دس کِ پاساهتش ؿة حدن آى دس حالت اًثَُ ٌّگاهي

اػت  GaAsكفحِ آى  هؼاٍي تا پاساهتش ؿثکِ تدشتي 

ٍ تا هيٌيون کشدى اًشطي يا كفش کشدى تٌؾ دس خْت 

. تِ دػت آهذ ] 001[

 

 

 

 

 

سا  MnMn، ػغح Co2MnSi (001)هغالؼِ ػغَح 

فلضي آى پيؾاًتخاب هٌاػثي تشاي حفظ خاكيت ًين

لزا دس اتشػلَل عشاحي ؿذُ ػغح . ]9[تيٌي کشدُ اػت 

 MnSiدس دٍ ػوت، لايِ   سا Co2MnSiًتْايي ا

خايگضيي ؿذُ اػت ٍ  Mnتا  Siگشفتين کِ دس آى 

ٍكل  Co2MnSiتِ   Asتا لايِ  GaAsآخشيي ػغح 

ًـاى دادُ اػت  GaAsسٍي  Mnخزب ػغحي )ؿذ 

داسد ٍ  Asتيـتش توايل تِ تـکيل پيًَذ تا  Mn کِ 

 Mn. ( ]10[قَيتش اػت  Mn-Gaاص  Mn-Asپيًَذ 

 ]As ]10كَست ضشتذسي تا ُ ب (001)ي دس كفحِ اكل

Aٍ دس فاكلِ
0 11/2 d =  دس ّش دٍ عشف آى قشاس داسد

دس ايي لايِ  Siٍ هکاى ديگش آى دس كفحِ کِ تِ خاي 

عَل  .لايِ صيشيي يکؼاى اػت Asخايگضيي ؿذُ، تا 

 ُ ؿذُ يا  پاساهتش ؿثکِ ػوَد آىاتشػلَل تِ کاس گشفت

A
0
 84/33  ;c ّا بب قشاسگيشي لايِاػت ٍ تشتي ُ

. تاؿذصيش هي كَست
As-Ga-As-(MnMn)-Co-MnSi…MnSi-Co-

(MnMn)-As-Ga-As …  
ٍ تِ تثغ آى پاساهتش ؿثکِ  dلاصم تِ رکش اػت کِ فاكلِ 

تؼذ اص تْيٌِ ػاصي ػاختاسي اتشػلَل يؼٌي  cػوَد 

کويٌِ کشدى اًشطي تِ ّوشاُ كفشکشدى ًيشٍّا تِ هٌظَس 

ّاي ًضديک پيًَذگاُ، تِ دػت ل اتنآيافتي هکاى ايذُ

گش ػول 8لايِ ٍ  22ػاصي ؿذُ داساي ػاختاس ؿثيِ. آهذ

 . تقاسًي اػت

 

خواص الکتروني و مغناطيسي 

ّاي ًضديک پيًَذگاُ آل اتنتؼذ اص يافتي هکاى ايذُ

خَاف الکتشًٍي ٍ هغٌاعيؼي ايي ػاختاس قاتل اػتخشاج 

ّاي اتشػلَل هقذاس تشسػي ًوَداس چگالي حالت. اػت

ّاي ػغح هـتشک سا دس گاف حالت کوي اص حالت

.  (2ؿکل)دّذ اقليت اػپيٌي ًـاى هي

 90تا ايي ٍخَد قغثؾ اػپيٌي دس ػغح فشهي  دس حذٍد 

تْثَد  ]3[، % 12اػت کِ دس هقايؼِ تا هقذاس تدشتي ، % 

ًوَداس ًَاسّاي اًشطي ًضديک ػغح فشهي . يافتِ اػت

 .ٍسدُ ؿذُ اػتآ (3)ًيض دس ؿکل 

ؿَد تٌْا دٍ حالت تِ هيضاى کوي گًَِ کِ ديذُ هيّواى

اًذ کِ ػوَهاً ًاؿي اص اثشات اًشطي فشهي سا قغغ کشدُ

ٍاقغ دس پيًَذگاُ   Mn  ٍAsػغح هـتشک تَدُ ٍ دس 

. تاؿٌذگضيذُ هيخاي

تِ هٌظَس تشسػي کيفي اثشات هغٌاعيؼي ػغح هـتشک، 

هـتشک سا اص تفاضل  ّاي  ػغح تَاى هغٌاعؾ اتنهي

. ّاي اتوي دٍکاًال اػپيٌي، تؼييي کشدچگالي حالت

تِ  B11/4اكلي  دس پيًَذگاُ سا  Mnهغٌاعؾ اتوي 

تش اص هقذاس هحاػثِ ؿذُ دس دػت آٍسدين کِ تضسگ

کٌؾ سػذ تش ّنتِ ًظش هي. اػت  B30/3حالت اًثَُ

ّا دس  پيًَذگاُ ػاهل اكلي ايي Mn فشٍهغٌاعيغ

 Mnافضايؾ قاتل تَخِ ًؼثت تِ حالت اًثَُ کِ دس آى 

. تاؿذکٌؾ پاد فشٍهغٌاعيغ داسد، هيتشّن Si تا 

ًيض دس پيًَذگاُ ًؼثت تِ حالت اًثَُ  Asهغٌاعؾ 

 B37/0افضايؾ يافتِ ٍ تِ هقذاس غيش كفش اها کَچک

ايي اتن . ص اثشات ػغح هـتشک اػتسػذ کِ ًاؿي اهي

کٌؾ تشّن Siخايگضيي ؿذُ دس پيًَذگاُ تِ خاي  Mnتا 

پاد فشٍهغٌاعيغ داسد ٍ هَخة کاّؾ هغٌاعؾ 

ٍاقغ دس خايگاُ اكلي  Mn، دس هقايؼِ تا  B27/3آى،

   B 6/2گيشي ؿذُ دس آصهايـگاُ هقذاس اًذاصُ.  ؿَدهي

.  اتشػلَل تِ کاس گشفتِ ؿذُ د سهحاػثات. 1ؿکل 

 .هحذٍدُ پيًَذگاُ تا ًقغِ چيي هـخق ؿذُ اػت
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ًيض دس پيًَذگاُ ًؼثت تِ حالت اًثَُ  Asهغٌاعؾ 

 B37/0افضايؾ يافتِ ٍ تِ هقذاس غيش كفش اها کَچک

ايي اتن . سػذ کِ ًاؿي اص اثشات ػغح هـتشک اػتهي

کٌؾ تشّن Siخايگضيي ؿذُ دس پيًَذگاُ تِ خاي  Mnتا 

کاّؾ هغٌاعؾ پاد فشٍهغٌاعيغ داسد ٍ هَخة 

ٍاقغ دس خايگاُ اكلي  Mn، دس هقايؼِ تا  B27/3آى،

  B 6/2گيشي ؿذُ دس آصهايـگاُ هقذاس اًذاصُ.  ؿَدهي

تش اص ّش دٍ هقذاس تِ دػت آهذُ دس ،  تؼياس کَچک ]3[

پيًَذگاُ ٍ حالت اًثَُ اػت کِ تٌا تش هحاػثات 

Sasioglu  ّوکاساًؾ ايي اختلاف صياد تيي ًتايح ٍ

ّاي ًظويتي ًظشي ٍ تدشتي تِ ػلت حضَس تشخي

 Coتِ خاي Mn ّاي تلَسي ًظيش تذخاًـيٌي اتن

اثشات ػغح هـتشک تؼذ اص چٌذ لايِ تِ . ]11[اػت

 Mnؿَد تِ عَسي کِ هغٌاعؾ اتوي ؿذت تضؼيف هي

تؼياس ًضديک تِ حالت اًثَُ  ،B33/3ّاي هياًي دس لايِ

B 30/3 تش اص هقذاس تِ دػت آهذ کِ اًذکي کَچک

.  ، اػتPicozzi ]12[  ،B92/2هحاػثِ ؿذُ تَػظ 

خَاف تشاتشي دس ايي ػاختاس تا ًوَداس ًَاس الکتشًٍي 

  يدس هحل پيًَذگاُ، خلَكاً تَػيلِ ًاپيَػتگي ًَاسّا

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

سػاًاي پايِ ٍ ًين فلض سًٍـؼتي ظشفيت ٍ سػاًؾ ًين

ّاي دس حالت اکثشيت اػپيٌي کِ حالت. ؿَدکٌتشل هي

اًذ هحل الکتشًٍي دس ػغح فشهي ًين فلض اؿغال ؿذُ

. کٌذسػاًا ػول هيًين اتلال هـاتِ تا پيًَذگاُ فلض 

ى ًوَداس ًَاسي ػذ ؿاتکي دس ايي حالت تفاٍت تي

 فلض تؼيييًين  اًشطي فشهي دس اتشػلَل ، کِ تَػظ

. اػت GaAsؿَد، ٍ اًشطي لثِ تالايي ًَاس ظشفيت هي 

تشاي . هـخق ؿذُ اػت (4)دس ؿکل  Фايي ػذ تا 

حالت اقليت اػپيٌي پيًَذگاُ ّواًٌذ اتلال ًاّوگي ًين 

کٌذ ٍ اختلاف اًشطي لثِ ًَاس سػاًا ػول هيًين سػاًا 

کِ هَخة اًحٌاي ًَاسي دس پيًَذگاُ  ،VBOظشفيت ، 

ؿَد ، اص اختلاف تيي اًشطي تالاتشيي لثِ ًَاس ظشفيت هي

تِ دػت  Co2MnSiٍ حالت اقليت اػپيٌي  GaAsدس 

گًَِ ّاي هياًي سفتاس اًثَُدس ػول لايِ. ]13[آيذ هي

 pّاي داسًذ ٍ لثِ تالايي ًَاس ظشفيت تِ ٍػيلِ حالت

 Co2MnSiدس  Mn ػٌلش GaAs  ٍdدس  Asػٌلش 

لزا ًاپيَػتگي ًَاسي دس پيًَذگاُ تا . ؿَدهي تؼييي

ّاي لايِ As ٍMn ّاي اتوي اػتفادُ اص چگالي حالت

 .گاف حالت اقليت اػپيٌي هقذاس کوي پش ؿذُ اػت. ّاي کلگالي حالتًوَداس ذ. 2ؿکل 
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 73 (1387)6، ػلَم ٍهٌْذػي ػغح Co2MnSi/GaAs(001) ّايالؼِ قغثؾ اػپيٌي ٍ خَاف الکتشًٍي پيًَذگاُقادسي ٍ ّوکاساى، هظ

ؿکل . هياًي دس دٍ ػوت پيًَذگاُ قاتل اػتخشاج اػت

. دّذسا  ًـاى هي  ًوَداس ًَاسي دس پيًَذگاُ (4)

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

گيري نتيجه

 (001)دس تشسػي پيًَذگاُ 

Co2MnSi/MnMn/GaAs  ّاي تؼذاد کوي حالت

. ػغح هـتشک دس گاف کاًال اػپيٌي اقليت هـاّذُ ؿذ

اثشات ػغح هـتشک سٍي قغثؾ اػپيٌي دس ػغح فشهي 

تؼياس حائض اّويت اػت اص خولِ هَخة اص تيي سفتي 

دس هحل اتلال تا ًين  Co2MnSiهاّيت ًين فلضي 

ػپيٌي تالايي دس تا ايي ٍخَد قغثؾ ا. ؿَدسػاًا هي

، تِ دػت آهذ کِ دس هقايؼِ تا %90ػغح فشهي، حذٍد 

. هقذاس تدشتي افضايؾ قاتل تَخْي داؿتِ اػت
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ًاپيَػتگي ًَاسي دس پيًَذگاُ : (4)ؿکل 

ٍE (eV) 
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